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El Acido Protocatequiico (APCC) tiene propiedades antioxidantes y protege contra el estrés oxidativo
al eliminar los radicales libres. Este acido es un componente quimico del maracuya. APCC inhibe la
funcién bioldgica de SerpinB9, exhibe excelentes efectos antitumorales y tiene un gran potencial en el
tratamiento del cancer y la diabetes. En la experimentacion con silicio, se utilizo el software Hyperchem.
Se eligié el modelo cuantico SE-PM3. A partir de este modelo se utilizé el método Polak Ribiere. El
coeficiente de transferencia de electrones (CTE) de los aminoacidos (AA) se calculod a partir de todas
las posibles interacciones de los 20 AA humanos. El calculo se centro en las interacciones de oxidacion-
reduccion de las 400 interacciones contra el APCC. Las interacciones reductoras (antioxidantes)
predominan en todos los calculos. En conclusion, APCC es un excelente antioxidante contra los AAs

que componen las proteinas humanas.
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Analysis of protocatechuic acid (chemical component of passion fruit) as an
amino acid antioxidant; Using quantum chemistry

ABSTRACT

Protocatechuic Acid (APCC) has antioxidant properties and protects against oxidative stress by
eliminating free radicals. This acid is a chemical component of passion fruit. APCC inhibits the
biological function of SerpinB9, exhibits excellent antitumor effects, and has great potential in cancer
treatment. In silicon experimentation, hyperchem software was used. The SE-PM3 quantum model was
chosen. From this model, the Polak Ribiere method was used. The electron transfer coefficient (CTE)
of amino acids (AAs) was calculated from all the possible interactions of the 20 human AAs. The
calculation was focused on the oxidation-reduction interactions of the 400 interactions against the
APCC. Reducing interactions (antioxidants) predominate in all calculations. In conclusion, APCC is an

excellent antioxidant against AAs that make up human proteins.

Keywords: maracuya; dacido protocatequico, antioxidante, aminodcidos
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INTRODUCCION

Maracuya y otros vegetales antioxidantes y anticancerigenos.

Marulanda Agudelo, E., & Bernal Correa, W. (2023) investigaron los mercados internacionales que
representan para Colombia una gran oportunidad de crecimiento econdomico y el sector agricola,
representa un gran porcentaje de participacion en estos. Ellos tienen en cuenta los multiples beneficios
que se pueden obtener de las Pasifloras (Passiflora spp), pues siendo ampliamente conocidas por su
aprovechamiento como fuente de alimento, motivo por el cual las mayores exportaciones se centran en
la comercializacion de la fruta, algunas de las especies pertenecientes a este género han demostrado un
alto potencial alternativo a los tratamientos convencionales en pacientes con cancer, epilepsia y
trastornos psicosomaticos ya que sintetizan metabolitos secundarios de interés farmacéutico generando
una alta demanda por parte de esta industria a nivel mundial. Singh et al. (2023). Evaluaron a Narirutin
que es una flavanona dietética que se encuentra en limones, naranjas, maracuya, bergamota y pomelo.
Ademas, ellos confluyen en la prediccion de ADMET indica que es un inhibidor no toxico, por lo tanto,
no altera el metabolismo. Baseggio et al. (2022) evaluaron el impacto de la administracion de extracto
de bagazo (PFBE) de maracuya amarilla (Passiflora edulis sp.) en parametros oxidativos e inflamatorios
sistémicos in vivo, considerando la progresion del cancer de prostata en ratones transgénicos (TRAMP).
Ellos concluyeron que sus resultados proporcionaron informaciéon sobre los impactos in vivo del
consumo oral de PFBE en la defensa antioxidante y la inflamacion.

Acido protocatécuico y cancer.

El APCC tiene la propiedad antioxidante y protege contra el estrés oxidativo mediante la eliminacion
de radicales libres. Zhang et al (2021).

Li et al. (2022) demostraron que APCC inhibe la funcion bioldgica de SerpinB9, exhibe un excelente
efecto antitumoral y tiene un gran potencial en el tratamiento del cancer. En sus estudios, ellos
concluyeron que el APCC podria actuar como un sistema de hidrogel multifuncional con efectos
anticancerigenos considerables; ademas, recomiendan una administracion local potencial, con la terapia

dirigida y la quimioterapia en una modalidad simple.
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Albarakati (2022). Verifica el papel protector del APCC en el edema plantar inducido por carragenina
en ratones. Este investigador concluye que sus resultados confirman el efecto protector del APCC contra
el edema plantar inducido por carragenina debido a sus caracteristicas antioxidantes y antiinflamatorias.
En casos mas especificos, Punvittayagul, Luangsuphabool y Wongpoomchai (2022), experimentaron
con ratas con cancer inducido por dietilnitramina y APCC de salvado de arroz morado con una relacion
4mg/kgpeso. Ellos encontraron: 1) atenuacion de los focos positivos de GST-P hepatica inducidos. 2)
Correlacion del APCC con una actividad reducida del citocromo P450 reductasa y la induccion de
glutation S-transferasa. 3) Regulacion a la baja la expresion de los genes TNF-a e IL-1P en higado de
rata. 4) Supresion de la proliferacion celular correlacionada con la regulacion a la baja de la expresion
de ciclina D1. 5) Induccion de apoptosis, indicada por el aumento de la expresion de los genes P53 y
disminucion de la expresion del antiapoptoético Bel-xl. Como conclusion sus hallazgos sugieren que el
APCC es un compuesto activo en la accion anticancerigena del salvado de arroz morado.

Acido protocatécuico y diabetes.

Semaming et al. (2016) Estudian la eficacia de APCC para restaurar la reactividad vascular de ratas
diabéticas, nos dicen que el tratamiento con APCC restaur6 la presion arterial, la reactividad vascular y
la actividad de enzimas antioxidantes en ratas diabéticas y disminuy¢ significativamente la glucosa en
sangre y el estrés oxidativo, y aumento el 6xido nitrico en plasma en ratas diabéticas.

Abdelmageed et al. (2021) Exploran las influencias del APCC en la resistencia a la insulina hepatica
asociada a la diabetes tipo 2 (T2D) y otras irregularidades metabdlicas, hepaticas y vasculares utilizando
el modelo de rata de dieta alta en grasas (HFD) + alta fructosa + dosis baja de estreptozotocina (STZ).).
Ademas, EL. APCC mejor6 el estrés oxidativo aodrtico en ratas con diabetes tipo 2, posiblemente
mediante la reduccion de los niveles séricos de productos finales de glicacion avanzada (AGE) y la
disminucion de la expresion vascular de ARNm de RAGE y NOX4. Colectivamente, APCC puede
mejorar la resistencia a la insulina hepatica y el estado oxidativo vascular mediante la modulacion de
las vias IRS1/PI3K/AKT2 y AGE-RAGE-NOX4, respectivamente.

Xiang et al. (2023) Analizaron el impacto del APCC, un acido fenélico O-difenol de tipo catecol, en la
glucosa inducida por una dieta alta en grasas (HFD) y la desregulacion de los lipidos. Ellos concluyeron

que este estudio proporciona informacion sobre los potentes efectos farmacologicos del APCC de
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fuentes alimenticias para mejorar la resistencia a la insulina en todo el cuerpo inducida por una dieta
alta en grasas (HFD) y la diabetes tipo 2.
Ma et al, (2018), Bhattacharjee, et al. (2017). Li et al. (2022) Nos comunican muchos resultados

parecidos del APCC, la diabetes y cancer.
METODOLOGIA

Se utilizé la experimentacion in sillico con el software hyperchem. Se escogi6 el modelo cuantico SE-
PM3. De este modelo se utiliz6 el método Polak Ribiere.

Pozo cuantico.

Para la interpretacion de resultados se utilizo el pozo cudntico como lo indica la figura 1. Luego se
graficaron los diagramas de bigotes para comparar las interacciones de 6xido-reduccion.

Figura 1. Interpretacion de resultados de acuerdo con el pozo cuantico de todas las interacciones.

Esto se interpreta como afinidad de moléculas.

ETC
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CTE
El célculo de cada coeficiente se realizo de acuerdo con la teoria cuantica, publicada en 2017.
Bg = [HOMO-LUMO| Ecuacion 1
PE = |(-d)-(+d) | Ecuacion 2
CTE =Bg/PE Ecuacion 3
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RESULTADOS Y DISCUSION

Caracterizacion cuantica.
En la figura 2 se presentan los resultados de los céalculos cuanticos realizados en el software hyperchem
SE-PM3.
Se puede notar que HOMO y LUMO coinciden en una superposicion cuantica. Pero no se juntan debido
a la banda prohibida.

Figura 2.

A) Molécula del APCC, B) Mapa del potencial electrostatico, C) Mapa tridimensional del HOMO,

D) Mapa tridimensional del LUMO.

A) Acido protocatecuico. C=Cian, O= B) APCC. Potencial electrostatico. d-

Rojo, H=Blanco =rojo, d+=azul, Neutro=verde

C) APCC. HOMO D) APCC. LUMO
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Resonancia Magnética nuclear H;

Figura 3.

A) Molécula de APCC com sus respectivos grupos de hidrogenos. B) Diagrama de multipletes en

ppm de cada grupo de hidrogenos.
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B) Diagrama de RMN.

Calculos del Coeficiente de transferencia de electrones.
BG =|HOMO - LUMO|
PE=|(d-) —(d1) |

CTE = BG/PE

Ecuacion 1
Ecuacion 2

Ecuacion 3
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Caracterizacion de sustancias puras. Los 20 AA del cuerpo humano y el APCC.

La tabla 1 nos muestra el calculo del coeficiente de transferencia de electrones (CTE) para las sustancias

puras que van a interaccionar. La numeracion va de acuerdo con el pozo cuéntico. Los primeros nimeros

(fondo del pozo) tienen una probabilidad mayor de tener afinidad quimica mas fuerte. En este caso, la

Arg tiene una mayor estabilidad debido su CTE menor.

Tabla 1.

Coeficiente de transferencia de electrones de los AAs y el APCC.

No. Agente | Agente HOMO LUMO BG d- d+ PE CTE
Reductor | Oxidante eV eV eV eV/a® | eV/a® | eV/a°® | Veces a°
21 Val Val -9.914 0.931 10.845 | -0.131 | 0.109 | 0.240 | 45.188
20 Ala Ala -9.879 0.749 10.628 | -0.124 | 0.132 | 0.256 | 41.515
19 Leu Leu -9.645 0.922 10.567 | -0.126 | 0.130 | 0.256 | 41.279
18 | APCC APCC -7.805 5.613 13.417 | -0.153 | 0.177 | 0.330 | 40.659
17 Phe Phe -9.553 0.283 9.836 | -0.126 | 0.127 | 0.253 | 38.879
16 Gly Gly -9.902 0.902 10.804 | -0.137 | 0.159 | 0.296 | 36.500
15 Ser Ser -10.156 0.565 10.721 | -0.108 | 0.198 | 0.306 | 35.037
14 Cys Cys -9.639 -0.236 9.403 -0.129 | 0.140 | 0.269 | 34.956
13 Glu Glu -10.374 0.438 10.812 | -0.111 | 0.201 | 0.312 | 34.655
12 Ile Ile -9.872 0.972 10.844 | -0.128 | 0.188 | 0.316 | 34.316
11 Thr Thr -9.896 0.832 10.728 | -0.123 | 0.191 | 0.314 | 34.167
10 Gln Gln -10.023 0.755 10.778 | -0.124 | 0.192 | 0.316 | 34.108
9 Asp Asp -10.370 0.420 10.790 | -0.118 | 0.204 | 0.322 | 33.509
8 Asn Asn -9.929 0.644 10.573 | -0.125 | 0.193 | 0.318 | 33.249
7 Lys Lys -9.521 0.943 10.463 | -0.127 | 0.195 | 0.322 | 32.495
6 Pro Pro -9.447 0.792 10.238 | -0.128 | 0.191 | 0.319 | 32.095
5 Trp Trp -8.299 0.133 8.431 -0.112 | 0.155 | 0.267 | 31.577
4 Tyr Tyr -9.056 0.293 9349 | -0.123 | 0.193 | 0.316 | 29.584
3 His His -9.307 0.503 9.811 -0.169 | 0.171 | 0.340 | 28.855
2 Met Met -9.062 0.145 9.207 | -0.134 | 0.192 | 0.326 | 28.243
1 Arg Arg -9.176 0.558 9.734 | -0.165 | 0.199 | 0.364 | 26.742
Unidades:

eV = electronvoltios, a® = radio de Bohr.

La Val tiene la menor estabilidad de estos 20 aminoacidos y el APCC. Se observa que el APCC ocupa

el lugar 18 del pozo cuantico; esto significa que no es muy estable en la competencia con los AAs.
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Interacciones éxido-reduccion.

La tabla 2 muestra inicamente las interacciones reductoras (antioxidantes) que se llevan a cabo en las
secuenciaciones de AA en las proteinas. La columna 1 exhibe el numero de ordenacién que le
corresponde al pozo cuantico en general.

De las 441 interacciones que forman a las proteinas, las que tienen el menor nimero son las mas
probables y las mas afines.

Por ejemplo, en un ataque antioxidante del APCC a una enzima (proteina) su primer blanco es la Asp,
luego la Met, y asi sucesivamente.

Tabla 2. Interacciones Reductoras (antioxidantes) de la sopa cudntica (proteinas).

441 posibles interacciones de todos los AA del cuerpo humano vs. APCC

No. | Reductor | Oxidante | HOMO LUMO BG E- E+ EP ETC
375| APCC APCC -7.805 5.613 13.417 -0.153 0.177 0.330 | 40.659
211| APCC Val -7.805 0.931 8.736 -0.153 0.109 0.262 | 33.343
99 | APCC Leu -7.805 0.922 8.727 -0.153 0.130 0.283 | 30.836
72 | APCC Ala -7.805 0.749 8.554 -0.153 0.132 0.285 | 30.013
53 | APCC Phe -7.805 0.283 8.088 -0.153 0.127 0.280 | 28.885
34 | APCC Gly -7.805 0.902 8.706 -0.153 0.159 0312 | 27.904
15 | APCC Cys -7.805 -0.236 7.569 -0.153 0.140 0.293 | 25.833
14 | APCC Trp -7.805 0.133 7.937 -0.153 0.155 0.308 | 25.770
13 | APCC Ile -7.805 0.972 8.776 -0.153 0.188 0.341 | 25.737
12 | APCC His -7.805 0.503 8.308 -0.153 0.171 0.324 | 25.641
11 | APCC Lys -7.805 0.943 8.747 -0.153 0.195 0.348 | 25.136
10 | APCC Thr -7.805 0.832 8.637 -0.153 0.191 0.344 | 25.106
9 APCC Pro -7.805 0.792 8.596 -0.153 0.191 0.344 | 24.990
8 APCC Gln -7.805 0.755 8.559 -0.153 0.192 0.345 | 24.810
7 APCC Asn -7.805 0.644 8.449 -0.153 0.193 0.346 | 24.418
6 APCC Ser -7.805 0.565 8.369 -0.153 0.198 0.351 | 23.844
5 APCC Arg -7.805 0.558 8.362 -0.153 0.199 0.352 | 23.757
4 APCC Tyr -7.805 0.293 8.097 -0.153 0.193 0.346 | 23.402
3 APCC Glu -7.805 0.438 8.243 -0.153 0.201 0.354 | 23.285
2 APCC Met -7.805 0.145 7.950 -0.153 0.192 0.345 | 23.042
1 APCC Asp -7.805 0.420 8.225 -0.153 0.204 0.357 | 23.038

La tabla 4 muestra las interacciones oxidantes de las 441 posibles interacciones de las proteinas.
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Las interacciones no exhibidas en estas dos tablas son interacciones que se forman de AAs que no son
perturbados por el APCC incluyendo las interacciones puras.
Tabla 2. Interacciones Oxidantes de la sopa cudantica (proteinas).

400 posibles interacciones de todos los AA del cuerpo humano vs. APCC

No. | Reductor | Oxidante  HOMO | LUMO BG E- E+ EP ETC

441 Glu APCC |-10.374 5.613 15.987| -0.111 0.177 0.288 | 55.511

440 Ser APCC |-10.156 5.613 15.769| -0.108 0.177 0.285 | 55.331

439 Asp APCC |-10.370 5.613 15983 -0.118 0.177 0.295 | 54.179

438 Gln APCC |-10.023 5.613 15.636| -0.124 0.177 0.301 | 51.947

437 Thr APCC | -9.896 5.613 15.509| -0.123 0.177 0.300 | 51.698

436 Ala APCC | -9.879 5.613 15.492| -0.124 0.177 0.301 | 51.467

435 Asn APCC | -9.929 5.613 15.542| -0.125 0.177 0.302 | 51.464

432 Ile APCC | -9.872 5.613 15.485| -0.128 0.177 0.305 | 50.770

431 Val APCC | -9914 5.613 15.527| -0.131 0.177 0.308 | 50.411

430 Leu APCC | -9.645 5.613 15.258| -0.126 0.177 0.303 | 50.357

429 Phe APCC | -9.553 5.613 15.166| -0.126 0.177 0.303 | 50.053

428 Cys APCC | -9.639 5.613 15.252| -0.129 0.177 0.306 | 49.842

426 Lys APCC | -9.521 5.613 15.134| -0.127 0.177 0.304 | 49.781

425 Gly APCC | -9.902 5.613 15.515| -0.137 0.177 0.314 | 49412

424 Pro APCC | -9.447 5.613 15.059| -0.128 0.177 0.305 | 49.375

423 Tyr APCC | -9.056 5.613 14.669| -0.123 0.177 0.300 | 48.896

422 Trp APCC | -8.299 5.613 13911 -0.112 0.177 0.289 | 48.136

421 Met APCC | -9.062 5.613 14.675| -0.134 0.177 0.311 | 47.186

399 Arg APCC | -9.176 5.613 14.789| -0.165 0.177 0.342 | 43.243

398 His APCC | -9.307 5.613 14.920| -0.169 0.177 0.346 | 43.122

375 | APCC APCC | -7.805 5.613 13.417| -0.153 0.177 0.330 | 40.659

Pagina 9652



Para mayor claridad, estas dos tablas se graficaron con sendos diagramas de bigotes presentados en la
figura 2. El primer diagrama de la parte inferior izquierda corresponde a todas las interacciones del
APCC como antioxidantes de los AAs y el segundo diagrama muestra las interacciones oxidantes.

Las interacciones antioxidantes se ubican hacia el fondo del pozo cuantico, mientras que las
interacciones oxidantes se presentan como sobrenadantes. Ademas, no presentan una interseccion entre
los dos grupos de reacciones. Esto significa que las interacciones antioxidantes son mas afines y
probables que las oxidantes. Con esto se demuestra que el APCC es un excelente antioxidante para los
AAs.

Figura 2. Diagrama de bigotes y cajas de los CTEs de las interacciones antioxidantes y oxidantes de
los AAs vs. APCC.
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CONCLUSIONES

Objetivo.

= Analizar el APCC del maracuya como antioxidante de aminodcidos del cuerpo humano; usando
quimica cuantica. El objetivo se cumplio en su totalidad.

Tesis (hipdtesis comprobada in sillico).

El APCC en general es un excelente antioxidante de los AAs del cuerpo humano. Se tomd como

referencia al maracuya.
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Corolarios.

La secuencia de reduccion (antioxidacion) de los primeros AAs del cuerpo humano son:

6 APCC Ser -7.805 0.565 8369 | -0.153 | 0.198 | 0.351 | 23.844

5 APCC | Arg | -7.805 0.558 8362 | -0.153 | 0.199 | 0.352 | 23.757

4 APCC | Tyr | -7.805 | 0.293 8.097 | -0.153 | 0.193 | 0.346 | 23.402

3 APCC | Glu | -7.805 | 0.438 8243 | -0.153 | 0.201 | 0.354 | 23.285

2 APCC | Met | -7.805 0.145 7.950 -0.153 | 0.192 | 0.345 | 23.042

1 APCC | Asp | -7.805 | 0.420 8225 | -0.153 | 0.204 | 0.357 | 23.038

Estos son los primeros AAs que recibiran una reduccion o antioxidacion del APCC contenido en el
maracuya y en otros vegetales.

Es muy dificil que se llegue a dar una oxidacion de los AAs del cuerpo humano debida a la interaccion
con el APCC.

En un futuro se espera demostrar esta investigacion en los laboratorios del TecNM campus Tepeaca.

No hay conflicto de intereses entre los autores de esta obra.
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